Goodness-of-fit on F 2 1.0071
Final R indices [I>2sigma(I)] R1 = 0.0453, wR2 = 0.1169 Table 2 . Atomic coordinates ( x 10 4 ) and equivalent isotropic displacement parameters (Å 2 x 10 3 ) for 6791. U(eq) is defined as one third of the trace of the orthogonalized U ij tensor. ________________________________________________________________________________ x y z U(eq) ________________________________________________________________________________ P(1) 4624 (1) 5001 (1) 6088 (1) 21 O (2) 4093 (1) 4243 (1) 6272 (1) 24 C (3) 3364 (2) 4188 (1) 6694 (2) 22 C (4) 3631 (2) 3793 (1) 7535 (2) 26 C (5) 2952 (2) 3742 (1) 7991 (2) 29 C (6) 1998 (2) 4097 (1) 7649 (2) 26 C (7) 1323 (2) 4100 (2) 8158 (2) 34 C (8) 420 (2) 4466 (2) 7841 (2) 37 C (9) 132 (2) 4841 (2) 6993 (2) 32 C (10) 755 (2) 4839 (1) 6471 (2) 25 C (11) 1711 (2) 4466 (1) 6783 (2) 21 C (12) 2404 (2) 4488 (1) 6281 (2) 20 C (13) 2143 (2) 4864 (1) 5368 (2) (2) 10825 (1) 7930 (1) 23 C (75) 6298 (2) 10666 (1) 8474 (2) 23 C (76) 4839 (2) 10706 (2) 6901 (2) 29 C (77) 4846 (3) 9918 (2) 6657 (2) 50 C (78) 5422 (3) 11160 (2) 6427 (2) 51 C (79) 6501 (2) 9890 (1) 8800 (2) 23 C (80) 5772 (2) 9480 (1) 8942 (2) 24 C (81) 5956 (2) 8761 (1) 9288 (2) 23 C (82) 5193 (2) 8369 (2) 9487 (2) 30 C (83) 5377 (2) 7681 (2) 9827 (2) (1) 22 (1) 21 (1) -2(1) 6(1) -1 (1) O (2) 21 (1) 20 (1) 30 (1) - 4(1) 8 (1) 0 (1) C (3) 22 (1) 18 (1) 22 (1) -3(1) 4(1) -2 (1) C (4) 26 (1) 19 (1) 27 (1) 2(1) -1 (1) 2 (1) C (5) 36 (1) 25 (1) 20 (1) 8 (1) 2(1) -3 (1) C (6) 31 (1) 25 (1) 21 (1) -2(1) 7(1) -8 (1) C (7) 45 (2) 34 (1) 23 (1) 3 (1) 13 (1) - 6(1) C (8) 40 (1) 44 (2) 31 (1) -2(1) 20(1) -9 (1) C (9) 28 (1) 39 (2) 30 (1) - 3(1) 12 (1) -1 (1) C (10) 25 (1) 30 (1) 20 (1) 2 (1) 6(1) -1 (1) C (11) 24 (1) 21 (1) 17 (1) -2(1) 4(1) -4 (1) C (12) 22 (1) 17 (1) 20 (1) -1(1) 4(1) -1 (1) C (13) 19 (1) 21 (1) 19 (1) 0 (1) 7 (1) 2 (1) C (14) 22 ( (1) C (19) 26 (1) 34 (1) 19 (1) 4 (1) 8 (1) 11 (1) C (20) 32 (1) 38 (1) 21 (1) 10 (1) 11 (1) 10 (1) C (21) 29 (1) 27 (1) 31 (1) 7 (1) 16 (1) 4 (1) C (22) 21 (1) 23 (1) 23 (1) 1 (1) 8 (1) 5 (1) O (23) 22 (1) 21 (1) 26 (1) 0 (1) 7(1) -1 (1) N (24) 23 (1) 24 (1) 24 (
C (25) 22 (1) 24 (1) 24 (1) 1 (1) 6 (1) 1 (1) C (26) 31 (1) 34 (1) 23(1) -9(1) 11(1) -11 (1) C (27) 73 (2) 44 (2) 62(2) -28(2) 46(2) -23 (2) C (28) 41 (2) 73 (2) 23 (1) 5(1) 6(1) -12 (2) C (29) 21 (1) 26 (1) 22 ( C (31) 28 (1) 24 (1) 27(1) -2(1) 14(1) -1 (1) C (32) 32 (1) 29 (1) 34 (1) 1 (1) 17 (1) 3 (1) C (33) 45 (2) 29 (1) 39 (1) 5 (1) 25 (1) 9 (1) C (34) 54 (2) 24 (1) 50 (2) -2(1) 35(2) -3 (1) C (35) 41 (1) 25 (1) 39(1) -9(1) 23(1) -8 (1) C (36) 32 (1) 26 (1) 26 (1) - 7(1) 16 (1) - 5(1) C (37) 28 (1) 31 (1) 22 (1) -8(1) 13(1) -6 (1) C (38) 31 (1) 39 (2) 30 (1 (2) C (78) 41 (2) 83 (3) 34 (1) 13 (2) 20 (1) 7 (2) C (79) 21 (1) 22 (1) 23 (1) 1 (1) 5 (1) 3 (1) C (80) 19 (1) 26 (1) 25 (1) 0 (1) 6 (1) 1 (1) C (81) 26 (1) 24 (1) 18(1) -1(1) 6(1) -1 (1) C (82) 25 (1) 31 (1) 29 (1) 4 (1) 5(1) -3 (1) C (83) 34 (1) 27 (1) 26 (1) 2 (1) 5(1) -10 (1) C (84) 43 (1) 19 (1) 23 (1) 2(1) 6(1) -2 (1) C (85) 37 (1) 22 (1) 21 (1) -1(1) 7(1) 4 (1) C (86) 28 (1) 23 (1) 15(1) -3(1) 3 (1) 1 (1) C (87) 24 (1) 24 (1) 17 ( In the asymmetric unit there are two molecules. The numbering scheme for the second molecule is off-set with 50 compared to the first molecule. One solvent molecule is also found in the asymmetric unit.
